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 Vaporization of helium and argon mixture is studied by molecular dynamics simulations. The numbers of 
molecules in the basic cell are 128 for both species. The ensemble is NTP. The two liquid phases are 
observed at low temperatures. At intermediate temperatures, the vapor phase with main component of 
helium and liquid phase of argon are found. Finally, the evaporation is completed, where there is the 
gaseous mixture of helium and argon. These features are studied by the average potential energy and 
volume as functions of temperature. 
 































































Fig. 1 The dependence of the total vapour pressure on the 
mole fraction 
 






Az = Ax である。一方、下
の曲線以下の領域の点はすべて蒸気だけを含むよう
な低圧の系に対応するので 
Az = Ay である。 























使用ソフト：Material Explorer 4.0 
総分子数：256 
熱力学アンサンブル：NTP 
総ステップ数：100 万 Steps 
時間刻み幅：1 fs 
温度：50-150 K(1 K 刻み) 
圧力：1 atm 







Fig. 2 The molar enthalpy Hm (blue) and molar 
volume Vm (red) as functions of temperature under 
the pressure p = 1 atm. 
   
 
Fig. 3 The molar internal energy Um (blue) and 
average molar potential energy PEm (red) as 
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Fig.4  The initial molecular configuration at 50 K. 
 
 
Fig.5  The final molecular configuration at 50 K. 
There are two liquid phases. 
 
 
Fig.6  The final molecular configuration at 60 K. 
There are one liquid phase and vaour phase. 
 
 
Fig.7  The final molecular configuration at 74 K. 








あった 56-60 K がこの図で示されている a3 にあたる
（沸点温度）と考えられる。また、この時 a’3 はそ
の気体どちらかの蒸気組成を示しており、グラフか
ら 57-59 K の間のエンタルピー変化が緩やかになっ
ているのは上図の楕円の内側、すなわち、液相と気
相の中間であると思われる。そこから 60 K になりエ
ンタルピーが大きく変化し、その地点から気相への
変化が行われていると推測できる。そして、PE と U
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Fig.9  The final molecular configuration at 57 K. 




Fig. 10 The compiled phase diagram of our model 
























発においても 56 K の１点において不自然なエンタ
ルピーや体積変化が見られた。よって今後の課題と
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